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高強度超短レーザーパルスによって誘起される電子や原子核のダイナミクスをアト秒・オング

ストロームスケールで高精度に制御・観測しようとする試みが盛んに行われている。我々は理論・

数値計算からのアプローチとして time-dependent  complete-active-space self-consistent field 法[1]

や time-dependent occupation-restricted multiple-active-space 法[2]といった多配置波動関数理論を開発

し、原子や分子の高精度な第一原理計算を実現してきた[3-5]。 

これまで我々の計算対象のほとんどが核を空間に固定した原子や比較的小さい分子であったが、

最近の実験では多原子分子の分子ダイナミクスを制御する試みなどが始まっており、電子と核の

ダイナミクスを扱える多原子分子の第一原理計算の実現が望まれている。しかし核ダイナミクス

を考慮した第一原理計算は、局所的に高い空間分解能を必要とする核のクーロンポテンシャルの

位置が時々刻々変化するため単純な離散化では莫大な計算コストがかかってしまう。この問題に

対処するため、我々は核の動きに追随して高い解像度が必要な領域にのみ動的に細かいグリッド

を生成する adaptive mesh refinement を用いた一電子系時間依存シュレディンガー方程式ソルバー

の開発をしてきた[6]。 本研究では、このソルバーを上述の多配置波動関数理論へ適用し、多電子

系ソルバーへと発展させることが目的である。下図は開発したソルバーを用いて求めた水素分子

イオンの基底状態(断面図)と動的に得られたグリッドである。電子密度が高い領域にグリッドが

密集しており、効率的に波動関数を表現できていることが分かる。講演では多電子系の実装の詳

細と実時間発展の計算結果について報告する予定である。 
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ｆ図 1 (左) 水素分子イオンの基底状態の断面図 (右) 水素分子イオンのクーロンポテンシャルに合わせ動的に生成
されたグリッド 
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